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В настоящее время очень активно развиваются методы компью-
терного моделирования биологических макромолекул. Ранее для расчета 
таких систем достаточно активно применялись методы молекулярной 
механики с оптимизацией структуры узловых фрагментов. На сего-
дняшний день использование аппарата современной квантовой химии 
позволяет проводить расчеты геометрии не только узловых молекул, но 
и целой системы, а также позволяет учитывать влияние различных фак-
торов на пространственную и электронную структуры, динамику раз-
личных процессов (в том числе разделение, преобразование, взаимодей-
ствие с материалом и т.д.). 
Нами было изучено влияние различного количества молекул рас-
творителя (от 1 до 14), в качестве которого выступала вода, на фрагмент 
белка альбумина, состоящего из 10 аминокислотных последовательно-
стей (GLU-VAL-GLN-LEU-LEU-GLU-SER-GLY-GLY-GLY). Исходная 
Z-матрица фрагмента белка была получена из банка данных 3D структур 
белков и нуклеиновых кислот (Protein Data Blank). Моделирование вли-
яния растворителя проводилось в ряде программ – полуэмпирическим 
методом PM7 в Mopac2016, неэмпирическим методом STO-2G в Firefly 
Gamess. 
Было установлено, что для получения эффектов влияния среды 
достаточно наличие 4 молекул воды, находящихся во взаимодействии с 
фрагментом белка альбумина. В рамках квантово-химического модели-
рования была проведена оптимизация системы и рассчитаны термоди-
намические величины. 
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На основе салицилового альдегида нами было синтезирован но-
вый реагент : 3-((E)-2-гидроксибензилиден)гидразоно)индолин-2-он. 
